Pagrindiniai pasiekimai kokybinéje molekuliy elektroninés sandaros
ir cheminiy reakcijy teorijoje

V.Gineityté

Gamtos moksluose teorijoms keliami du pagrindiniai uzdaviniai: paaiskinti stebimy
objekty savybes ar reiskiniy priezastis ir prognozuoti naujus reiskinius ar savybes. Sékminga teorija
turéty atitikti abu Siuos reikalavimus. Praktikoje, deja, neretai pasitaiko, kad viena i§ minéty
funkcijy iSsivysto tarsi likusiosios saskaita, o pastaroji susilpnéja. Tokia situacija stebima
Siuolaikinéje molekuliy elektroninés sandaros teorijoje, taikant sudétingus skaitmeninius Hartri-
Foko ir joms giminingy lyg€iy sprendimo metodus. IS tiesy tokiy skai¢iavimy tikslumas daZnai jau
pasiekia eksperimentinj, o tai jgalina prognozuoti objekty savybes. Kita vertus, dé¢l iteraciniy
metody naudojimo ir skaitmeniniy eilu¢iy sumavimo (ypac taikant vadinamaja konfigiiracijy
saveika) paaiSkinti gautus rezultatus neretai buna labai sunku. Stai, pavyzdziui, dviatomiy
molekuliy F, Cl, ir Br, eksperimentinés cheminio rysio energijos atitinkamai yra 37.6, 58.0 ir 45.4
kkal/mol. Visai tikétina, kad pasirinkg pakankamai tiksly skaitmenini metoda gausime rezultatus,
kurie gerai sutaps su minétaisiais. Tuo pagrindu galésime prognozuoti kitos giminingos molekulés
(sakykim CIBr) cheminio rySio energija. Taciau paaiskinti, kodé¢l biitent Cl, turi didziausia rySio
energija i$ minéty trijy nebus taip paprasta. Tam reikia zinoti, kaip aplamai dviatomés molekulés
ry$io energija susijusi su branduoliy kriiviais ir elektrony skaiciais, o atsekti $ia sasaja i§ sudétingu
skai¢iavimy vargu ar pavyks. Kokybiniy molekuliy elektroninés sandaros teorijuy bei koncepciju
svarba ir susijusi su Sia aiSkinamaja funkcija.

Optimali kokybiné teorija priklauso nuo nagrinéjamojo objekto ir problemos. Stai,
pavyzdziui, kas tinka dviatomiy molekuliy atveju gali buti nepritaikoma daugiaatomiams
organiniams junginiams. Be to, kokybinés teorijos sudaro tam tikra hierarchija pagal tai, koks
matematinis aparatas naudojamas ar aplamai nenaudojamas. Pastaruoju atveju turime verbalines
(aprasomasias) teorijas, kurios sudaro klasikinés chemijos pagrinda. Pavyzdziu ¢ia gali buti
valentingumo teorija. Taciau verbaliniy teoriju galimybés mikropasaulio tyrime matyt beveik
issemtos. Todél dabar jas pakeidia algebriniais metodais paremtos teorijos. Siy metody
panaudojimas jgalina atsisakyti iteracinés uzdavinio prigimties. Tam tikslui nuo sprendiniy
priklausantys fokiano matricos elementai yra pakeic¢iami algebriniais parametrais iSlaikant esminius
santykius tarp ju, salygotus erdvinés duotosios molekulés sandaros (pavyzdziui, gali buti jvedami
nulinés ir pirmos eilés parametrai). Taip gaunamas vadinamasis modelinis sistemos hamiltonianas.
Tuo tarpu sprendziamuyjy lygciy pavidalas iSlieka toks pat, kaip ir atitinkamo tikslaus kvantinio
metodo, pvz., sekuliariné lygtis (diagonalizacijos uzdavinys). Atlikus toki i§ pirmo Zvilgsnio
drastiSka supaprastinima, neretai atsiranda net naujy apibendrinimy galimybés, pavyzdziui, pasiseka
suformuluoti bendra uzdavini tam tikrai giminingy molekuliy grupei ar sekai, kas néra imanoma
taikant tikslius metodus.

Siy eilu¢iy autorei 1987 metais peréjus dirbti i tuometinj Fizikos instituta, pradéta
plétoti kokybiné organiniy molekuliy elektroninés sandaros teorija. Ankstesnis idirbis §ioje srityje ir
kity autoriy darbai, kuriais remtasi, detaliai aptarti apzvalgoje [1]. Darbai i§ karto pradéti dviem
kryptimis, kurios atitinkamai susij¢ su diagonalizacijos ir blokinés diagonalizacijos uzdaviniy
sprendimais. Aptarsime $ias kryptis atskirai.

Pirmosios krypties darbai kilo i§ sociyju angliavandeniliy (vadinamyjy alkany)
fotoelektroniniy spektry analizés. Kaip zinoma, toks spektras visada siejamas su tiriamosios
molekulés jonizaciniais potencialais, o pastarieji — su jos fokiano (ar hamiltoniano) matricos
tikrinémis vertémis. Sios vertés paprastai yra individuali duotosios matricos savybe, priklausanti
nuo visy jos elementy. Toks pat individualumas aplamai budingas ir stebimiems atskiry molekuliy
spektrams. Taciau alkany (CxHaniz) fotoelektroniniai spektrai pasizymi daugeliu bendry ypatybiu.



Pastaryjy kilmé ir juy sasaja su panaSia tetraedrine Siy molekuliy lokaline sandara (ziiir. chemini
grafa Gey ,1 pav.) ir sukélé susidoméjima.

Eksperimentiniuose alkany spektruose yra dvi juosty grupés (zonos) 10-16 ir 17-26
eV srityse. Biitent pastarajai (vadinamai dideliy energijy) zonai labiausiai biidingos minétos bendros
ypatybés. Siai zonai apra$yti pakanka labai paprasty (vieno parametro) modeliniy hamiltoniano
matricy, atvaizduojamy grafais Gy (1 pav.). Siu grafy vir§iinés vaizduoja C—C ir C—H chemines
jungtis, o rysiai — artimiausiy jung€iy pory saveikas. Todél buvo sprendZziamos ir nagrinéjamos iy
grafy matricy sekuliarinés lygtys [2]. Paaiskéjo, jog tam tikru kintamyjy eliminavimo biidu pradiné
(3N+1)-3 lygti turinti sistema gali biiti suredukuota i N lyggiy sistema vaizduojama grafu G,, (1
pav.). Jo virStines atitinkantys matriciniai elementai (®,(g)) priklauso nuo energetinio kintamojo ()
ir vir§tineés valentingumo (v) tokiu biidu

oy(e)=3+(4-v)/e . (D
Palyging grafus Gy ir G, matome, jog funkcijos w,(¢) tarsi absorbuoja lokaling pirmujy sandara.
Biitent tai igalino susieti bendras visiems alkanams dideliy energiju zonos ypatybes (tame tarpe
juosty iSsidéstymo panaSuma | vienmatés grandinélés Gy spektra) su lokaline tetraedrine pradinio
grafo Gy sandara. Be to, N juosty turinciai dideliy energiju zonai pavyko priskirti grandinélg i§ N
nuo parametro ¢ priklausanciy neortogonaliy orbitaliy. Kiekviena 1§ ju yra lokalizuota ant
atitinkamo grafo Gy tetraedro ir yra panasi | metano (CHy) grafo Gy (turincio tik vieng tetraedra)
matricos pilnai simetring tikring funkcija. Pastarasis rezultatas apibendrino papras€iausia zonos
interpretacija, kai jai priskiriama grandinélé i§ N anglies atomy 2s tipo atominiy orbitaliy. Be to,
paaiskéjo, jog atitinkamy cheminiy grafy (Gcy) matricy sekuliarinés lygtys irgi redukuojasi i ta pati
grafa (G,, =G,,), nors grafas Gcn néra susijes su molekulés fokianu ar hamiltonianu. Sis faktas

igalino susieti alkany fotoelektroninius spektrus su ju chemine formule, o tuo paciu apibrézti atskiry
jos atomy dalyvavimo fotojonizacijoje laipsnius. Galimybé suredukuoti grafus Gy ir Gy 1 ta pati
grafy taip pat leido gauti bendras nekanonines juy sekuliariniy polinomy iSraiSkas per vadinamuosius
antros klasés Ciobysevo polinomus Up(Q) nuo kintamojo Q, susijusio su funkcija m(¢) ir tuo paciu
su CH; tipo pografio sekuliariniu polinomu qy(g) [3]. Minétoji sasaja tokia:

5 Q=1/2[e-w(¢)]=1/2q2(e) 2
Siy nekanoniniy israisky pagrindu pavyko nustatyti, jog vadinamosios zony ribos grafy spektruose
sutampa su polinomy U,(Q) ortogonalumo intervalu kada kintamasis Q patenka { sritj [-1; +1].

Sekmingai uzsirekomendavusi grafy Gy ir Gen atveju, aptartoji sekuliariniy lygéiuy
redukcijos procedira buvo pritaikyta ir kitoms sudétingesnéms kvazivienmatéms sistemoms.
Pirmiausia buvo sukonstruota tikslesné alkany modelinio hamiltoniano matrica, kurioje be vidutinés
artimiausiy cheminiy jungciy saveikos buvo ijtrauktos ir tolimesniu jungéiy pory saveikos. Tada
vietoje grafo Gy gaunama zymiai sudétingesné grandinélé, o tuo paciu ir sudétingesné sekuliariniy
lygc€iy sistema [4]. Taciau Sis iSpléstinis modelis igalino sé¢kmingai nagrinéti visa fotoelektronini
spektra iskaitant ir mazesniy energijuy zona. Kadangi naujoji redukcijos procediira tampa ypac¢ paini
grandin¢lés galams, buvo apsiribota cikliniu modeliu esant pakankamai dideliam N, gerai tinkan¢iu
polietileno (..—(CHz)n—...) fotoelektroniniam spektrui aprasSyti. Vietoje vienos funkcijos ma(g),
naujoji redukuota grandinélé jau buvo charakterizuojama trimis skirtingomis nuo energetinio
kintamojo & priklausan¢iomis funkcijomis, atitinkanciomis pradinj tetraedra bei ju kaimynines ir
tolimesnes poras (vadinamuosius antruosius kaimynus). Biitent pakankamai didelémis antryju
kaimyny saveikomis mazy energiju zonos srityje ir pavyko paaiskinti nejprasto minimumo
atsiradima polietileno dispersinése kreivése (zemos simetrijos Briuleno zonos taske) gaunama
skaiciuojant energetinj spektra kieto kiino teorijos metodais.

Aptartasis kintamyju eliminavimo metodas sekuliarinése lygtyse galiausiai buvo
suformuluotas kaip bendras metodas kvazivienmaciy sistemy hamiltoniano matricy tikriniy ver¢iy
lygtims spresti [S]. Lyginant ji su standartiniais kieto kiino teorijos metodais paaiSkéjo, kad naujasis
metodas pasizymi prieSinga pagrindiniy veiksmy tvarka, bitent pradZioje atsizvelgiama i lokaling



grandin¢lés sandarg atliekant jos redukcija, o tik po to — i globaling sandarg (translacing simetrija)
nagrin¢jant redukuotosios grandinélés rekuliaring lygti. Tod¢l naujasis metodas buvo pavadintas
alternatyviuoju. Sios krypties darbai plétojosi mazdaug iki 1998 mety, o véliau nebuvo tesiami.
Dabar pereikime prie antrosios krypties darby aptarimo.

Spektriniy reiskiniy prigimtis ir atomuose, ir molekulése panasi. Todél nenuostabu,
jog abiejuy sistemuy spektry teorijai pilnai pakanka paprasciausios (vadinamosios kanoninés) Hartri-
Foko lygties. Molekuliy atveju ieSkomosios vienelektroninés funkcijos skleidziamos atominémis
orbitalémis ir §i lygtis virsta aptartaja sekuliarine lygtimi fokiano matricai. Tai vadinamasis
kanoninis molekuliniy orbitaliy (MO) metodas. Pazymétina, jog kanoniné MO paprastai yra
delokalizuotos po visa molekulg.

Daugiaatomése organinése molekulése greta spektriniy ir kity visos molekulés savybiy
tiriamos ir jos lokalinés savybés, pavyzdziui, cheminiai poslinkiai branduolinio magnetinio
rezonanso ir rentgeno-elektroniniuose spektruose. Be to, pirmojo tipo (globalinés) savybés neretai
formuojasi 1§ atskiry atomy grupiy (fragmenty) lokaliniy indéliy sumos, kaip antai dipolio
momentas, poliarizuojamumas ir kitos. Galiausiai yra pagrindo manyti, jog dauguma cheminiy
reakciju daugiaatomése sistemose yra lokaliniai reiSkiniai. Delokalizuotos kanoninés MO néra
optimalios aprasant Sias situacijas. Tai ir skatina dométis galimybe gauti lokalizuotas molekulines
orbitales. Vienas i§ keliy siekiant tokio tikslo yra pasitelkti vadinamaja bendraja (nekanoning)
Hartri-Foko lygti, turin¢ia nediagonaliuosius Lagranzo daugiklius. Naudojant atominiy orbitaliy
bazg, $i lygtis gali biiti suvesta | blokinés diagonalizacijos (arba tikriniy bloky) lygti fokiano
matricai, o tuo paciu ir atitinkamai modelinio hamiltoniano matricai. Tokie mazai istirti uzdaviniai
ir sudomino $iy eiluc¢iy autorg, sudarydami pagrinda antrajai i§ minéty darbo krypciu.

Paprasciausias blokinés diagonalizacijos uzdavinys formuluojamas taip: Tegu H yra
lyginés dimensijos kvadratiné matrica (sakykime, 2nx2n-mat¢). Reikia rasti unitaring matrica C,
kuri transformuoty matrica H i blok-diagonaling matrica E, sudaryta i§ dvieju nxn-maciy bloky E; ir
E, tiesioginés sumos, biitent
E 0

E 2
Blokai E; ir E, (vadinami tikriniais blokais) irgi yra ieSkomi dydziai. Cia matyti formalus uzdavinio
(3) panaSumas i diagonalizacijos uzdavini antros eilés matricai, tik vietoje tikriniy ver¢iy ieSkoma
nxn-maciy tikriniy bloky. Jeigu prading hamiltoniano matrica H galima iSreiksti nulinés ir pirmos
eilés matricy suma, t.y.

H=Ho*Hy), “4)

o nulinés eilés narys Hq) jau yra blok-diagonalus, uzdavini (3) pavyko iSspresti skleidZiant
ieSkomaja matrica C eilute:

C:C(o)+C(1)+C(2)+... (5)
Be to, laikant matricas H, C ir E sudarytomis i§ keturiy nxn-maciy bloky, sprendini pasisekeé
iSreiksti Siais blokais, nelieCiant ju vidinés sandaros [6]. Tokiu btidu atsiranda labai bendras
sprendinys, galiojantis bet kokiai parametro n vertei ir bet kokiai matricy Hg) ir H(1) bloky vidinei
sandarai.

C'HC=E= 3)

Pasinaudojus vadinamaja jung¢iy orbitaliy baze (tai yra orbitalés, lokalizuotos ant
atskiry molekulés cheminiy jungciy) paaiskéjo, jog visy sociyju organiniy molekuliy atitinkamy
modeliniy hamiltoniany matricos tenkina reikalavima (4), kuriame Hy yra blok-diagonalus. Be to,
visos Sios matricos gali biiti uzrasytos bendra forma, kurioje vienos molekulés matrica nuo kitos
molekulés matricos skiriasi bloky dimensija n ir ju vidine sandara. Tod¢l aptartasis bendras blokinés
diagonalizacijos uzdavinio sprendinys buvo tiesiogiai pritaikytas bendram lokalizuotam sociyju
organiniy molekuliy kvantmechaniniam apraSymui sukurti [6]. Lokalizuotos molekulinés orbitalés
¢ia gaunamos i§ matricos C parenkant eilutéje (5) nulinés eilés nari C(g) sutampantj su vienetine
matrica I. Taciau tai yra tik viena minétojo apraSymo dalis.



Panasiu budu (t.y. nxn-maciais blokais) pavyko iSspresti ir lyg€iy sistema atitinkamam
viendalelinés tankio matricos atvaizdui P. Panaudoje¢ pazyméjima P-I=Y, minétaja lygCiuy sistema
galima uzraSyti taip

[H, Y] =0, Y*=I, Spur Y=0 (6)
kur pirmosios formulés kairéje puséje yra matricy H ir Y komutatorius. Si lygtis gaunama i§ Dirako
lygties nuo laiko nepriklausanc¢iam hamiltonianui. Antroji ir treCioji (6)-osios sistemos lygtys
atitinkamai seka i§ idempotencijos reikalavimo tankio matricai ir kriivio tvermés salygos. Pasirodé,
jog uzdaviniai (3) ir (6) yra glaudziai susij¢ [6], o ju sprendiniai (matricos C ir P) iSreiSkiami
tarpusavyje proporcingais blokais. Tokiu biidu buvo nustatyta paprasta sasaja tarp lokalizuoty MO
ir elektroninio tankio pasiskirstymo, veéliau igavusi platy pritaikyma ivairioms cheminéms
problemoms spresti. Taip pat pazymeétina, jog matricy C ir P eilu€iy nariai (Cgy) ir P, kur k yra
nario eil¢) buvo iSreiksti tam tikromis universaliomis nxn-matémis matricomis Gy, kuriy elementai
interpretuojami kaip tiesioginés (per erdve) ir netiesioginés (per jungtis) baziniy orbitaliy saveikos.
Pasirodé¢, jog Sios saveikos yra universaliis terminai, kuriais galima aptarti ne tik molekuliy
elektroning sandara, bet ir chemines reakcijas.

Kaip paaiskéjo gerokai véliau, reikalavima (4) su blok-diagonaliu (ar net diagonaliu)
nariu H(g) tenkina ir daugelio kity tipy molekuliy modeliniy hamiltoniany matricos (ziiir. apZvalga
[7]). Tam reikia tik tinkamai parinkti pradines bazines orbitales. Todél pastarasis lokalizuotas
apraSymas buvo plétojamas toliau. Buvo nustatyta, jog tankio matricos atvaizda P galima gauti i$
projektoriaus i uzimty nekanoniniy MO poerdvi [8]. Tokiu biidu yra patenkinamas bendras MO
metodo reikalavimas. Buvo taip pat panagrinéta pilna sistemos energija (E) apibréziama taip

E=Spur(PH) . (7)
Kai matricos H ir P yra iSskleistos eilutémis, pilna energija E irgi yra eiluté, kurios k-tasis narys
susideda i§ dviejy komponen¢iy E(; ir E{/;’ sumos. Sios komponentés atrodo taip

El) =Spur (PewHe)), E{) =Spur (PeiyH)) ®)

ir susij¢ su tiesioginiu (E((,ﬁ)) ir antriniu (E((k”))) perturbacijos indéliu | pataisa E). Be to, minétiems

indéliams pavyko gauti toki tarpusavio sarysi [9]
(k-1) EP=KkE® )

(k) (k)
rodanty, jog pilna pataisa £, gali biiti iSreikSta tiek per E((,f’)), tiek ir per E((,g) . Sasaja (9) s¢kmingai

pasitarnavo iSreiSkiant molekulinés sistemos stabilizacijos energija dél perturbacijos H(;) per
atitinkama elektroninio tankio pasiskirstyma [9]. Aptartieji rezultatai, kaip visuma, buvo pavadinti
perturbacine nekanonine molekuliniy orbitaliy teorija [7] (i$ analogijos su zZinoma perturbacine MO
teorija, besiremiancia kanoniniu MO metodu).

Tolesné §io darbo plétra vyko keliomis kryptimis. Pirmiausiai uzdavinys (3) buvo
apibendrintas neortogonaliy baziniy orbitaliy atvejui. Tada prie (3)-iosios salygos pridedamas
sanklotos integraly matricos S suvedimo | vieneting matrica reikalavimas, biitent

C'sc=I. (10)
Ieskomosios matricos C, E; ir E, dabar jau issireiskia ne tik matricos H, bet ir matricos S blokais
[8]. Dél gauty iSraisky sudétingumo §is uzdavinys platesnio pritaikymo neigavo.

Kitas svarbus apibendrinimas susijgs su peréjimu prie bet kokio tikriniy blokuy
skaiciaus uzdavinyje (3). Bendras jo pavidalas iSlicka toks pat, taciau deSing€je lygties puséje
atsiranda tiesiogin¢ tikriniy bloky E;, E,..Eym suma, kuriy kiekvienas bendru atveju gali biiti
skirtingos dimensijos. Kai galioja reikalavimas (4), kuriame H o) irgi yra analogiSkos sandaros blok-
diagonali matrica (¢ia turima omenyje, jog jos bloku dimensijos sutampa su E;, E,...Ey submatricy
dimensijomis), pavyko suformuluoti bendra perturbaciju teorija [7, 10], kur vietoje iprasty
viendimensiniy dydziuy (tikriniy verciy ir tikriniu funkciju skleidimo koeficienty Cj) atsiranda
matricos. Kadangi pastarosios tarpusavyje nekomutuoja, tai naujoji teorija buvo pavadinta
nekomutatyviaja Reléjaus—Sredingerio perturbacijy teorija. Ji gali biti suformuluota ir operatorine



forma. Si teorija buvo sékmingai pritaikyta ieskant sudétingos kvazivienmatés sistemos atskiry
posistemiy efektyviniy hamiltoniany [11].
Siame kontekste svarbia vieta uzima vadinamyjuy alternantiniy konjuguotyju

angliavandeniliy modelinio hamiltoniano matrica H . Ji atrodo taip

0 B D
B* 0|’

kur B yra kvadratiné nxn-maté submatrica (blokas), o B" - jos kompleksiskai sujungtiné matrica.

H=

Matrica H netenkina reikalavimo (4) ir todeél atitinkamas uzdavinys (3) yra iSsigimusio
perturbacijy teorijos atvejo dviems lygmenims matricinis analogas. Toks uzdavinys irgi buvo

i§sprestas (beje, ne perturbaciniu, o tiesioginiu biidu) [12]. Matricos H tikriniai blokai iSreiSkiami
taip

E,=(BB""?, E,=—(B'B)"” (12)
ir susiveda i +B ir -, kai matricos B ir B virsta viendimensiniu dydziu . Sprendinys (12) galioja
bet kokiai matricos B dimensijai (n) ir bet kokiai jos vidinei sandarai. Tokiu bidu buvo gautas
bendras alternantiniy angliavandeniliy lokalizuotas aprasymas. Buvo i$spresti ir sudétingesni (3)-io
tipo uzdaviniai, tame tarpe perturbuoty alternantiniy angliavandeniliy hamiltoniano matricoms
[13]. Matrica (11) ¢ia vaidina nulinés eilés nario vaidmeni, prie kurio prisideda pirmos eilés matrica
H(]).

Ivair@is gautyjy rezultaty taikymai yra iSsamiai aptarti apzvalgoje [7]. Prie§ baigdami,
Siek tiek apsistosime ties perturbacinés nekanoninés MO teorijos taikymais cheminiy reakcijy
tyrimuose. Kaip jau minéta, yra pagrindo manyti, jog dideléje organin¢je molekuléje vykstancioje
chemingje reakcijoje tiesiogiai dalyvauja tik nedidelis jos fragmentas, vadinamas reakciniu centru.
Jo artimiausia aplinka procese dalyvauja netiesiogiai (kaip elektrony donoras i reakcini centra arba
kaip akceptorius is jo), ir §i netiesioginé jtaka greitai ggsta tolstant nuo centro. Taikant kanonini MO
metoda, tokios koncepcijos, deja, niekaip neatsispindi. Pritaikius nekanoning MO teorijg dviems
saveikaujanc¢ioms molekuléms [14] paaiskéjo, jog lokaliniai kriivio persiskirstymai tarp juy reakciniy
centry apraSomi zemesnés eilés perturbacijy teorijos eilutés nariais, o persiskirstymai, apimantys ne
tik Siuos centrus, bet ir artimiausia ju aplinka — auksStesnés eilés (o tuo paciu ir mazesniais) nariais.
Tokiu biidu gaunamas netiesioginés aplinkos jtakos gesimas tolstant nuo reakcinio centro. Sis
rezultatas padéjo pagrinda vadinamam pusiau lokalizuotam cheminiy reakcijy tyrimo metodui. Siuo
metodu buvo iSnagrinétos pagrindinés organinés chemijos reakcijos. Sugretinus atitinkamus
rezultatus, pavyko suformuluoti universalia atrankos taisyklg Sioms reakcijoms per tiesioginiy ir
netiesioginiy orbitaliy saveiky zenklus, biitent reakcija yra leistina kai pagrindinés i$ minéty saveiky
yra vienodo Zenklo ir atvirk$Giai. Si taisyklé apima platesnj reakciju rata negu gerai Zinoma
Vudvardo—Hofmano taisykle.
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1 pav. Heksano molekulés (CsH;4) hamiltoniano matricos grafas (Gy), jos cheminis grafas (Ggy) ir
ju bendra redukuota forma (G, = G,, ). Rodyklémis simboligkai pazymétos atitinkamos redukcijos

procediros. Vienmaté grandinélé pazyméta simboliu Go.



